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Hove 相関関数は、同じ系に対して MD 法によって得た結果とよく一致しており、開発し
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第３章では、分子対の拡散過程を記述する計算手法を提案している。具体的には、






















て RISM 理論と電子状態理論の融合法である RISM-SCF-SEDD 法を用いて検討している。




























す van Hove 関数を初めて報告している。  






3. Zwanzig-Mori の射影演算子法と 3D-RISM 理論に基づくことで、分子性液体に対













学）の学位論文として価値あるものと認める。また、平成 30 年 2 月 16 日、論文内容
とそれに関連した事項について試問を行った結果、申請者が博士後期課程学位取得基
準を満たしていることを確認し、合格と認めた。  
なお、本論文は、京都大学学位規程第１４条第２項に該当するものと判断し、公表
に際しては、当該論文の全文に代えてその内容を要約したものとすることを認める。 
 
